Электронное строение некоторых материалов, перспективных для машиностроения и металлургии by Бондаренко, Т. Н. & Бондаренко, Т. Н.
КОНФЕРЕНЦИЯ «УНИВЕРСИТЕТСКАЯ НАУКА – 2009» СВАРОЧНЫЙ ФАКУЛЬТЕТ 
 
 142 
ЭЛЕКТРОННОЕ СТРОЕНИЕ НЕКОТОРЫХ МАТЕРИАЛОВ, 
ПЕРСПЕКТИВНЫХ ДЛЯ МАШИНОСТРОЕНИЯ  
И МЕТАЛЛУРГИИ 
 
Т.Н. Бондаренко, старш. научн. сотр., 
Институт проблем материаловедения НАНУ, г. Киев 
 
Одним из основных направлений развития современного материа-
ловедения является разработка новых керамических материалов для 
машиностроения, металлургии и других отраслей промышленности. 
Оксиды циркония и гафния ZrO2 и HfO2. являющиеся непосредственно 
промышленно важными материалами, а также материалы, разработан-
ные на их основе, обладают уникальными свойствами: низким коэф-
фициентом трения, сопротивлением износу, высокой твердостью, 
очень высокими температурами плавления и др. Это обусловливает их 
применение в качестве конструкционной керамики в машиностроении, 
металлургии и т.д.  
Как известно, многие свойства веществ (материалов) в значитель-
ной мере связаны с их электронным строением. В данной работе мето-
дами рентгеновской и рентгеноэлектронной спектроскопии исследова-
лось электронное строение оксидов ZrO2 (тетрагональная модифика-
ция), HfO2, ТiО2 (рутил) и полученных на их основе тугоплавких мате-
риалов ZrTiO4 и HfTiO4, которые могут использоваться в качестве ог-
неупоров для плавки и литья агрессивных металлов и сплавов. Полу-
ченные нами спектры позволили изучить строение валентных зон (ВЗ) 
объектов и обнаружить в электронном строении ряд особенностей, 
характерных для всех этих оксидных соединений. Ширина их ВЗ со-
ставляет примерно 24 эВ. ВЗ состоят из нескольких подзон, причем у 
потолка ВЗ находится подзона с высокой концентрацией валентных 
р(2р)- электронов кислорода (О), а у дна – подзона с О2s-электронами. 
В верхней подзоне находяться и валентные электроны переходных d-
металлов, взаимодействующие с О2р- электронами. О2s- электроны 
нижней подзоны взаимодействуют с 4р-электронами Ti в TiO2, ZrTiO4 
и с 5р-электронами Zr в ZrO2 и ZrTiO4. При этом р- и d-электроны пе-
реходных металлов распределены во всей ВЗ, концентрируясь в ее 
верхней подзоне.  
Обнаруженные закономерности связаны с тем, что в кристалличе-
ских структурах исследуемых объектов имеются кислородные полиэд-
ры, содержащие переходные металлы (в случае TiO2 и ZrTiO4 это ки-
слородные октаэдры). Установлено, что степень ионности связей «пе-
реходный металл – кислород» в титанатах ниже, чем в TiO2 и ZrO2. 
